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Для екстракції важких металів зі стічних вод перспективною є розробка 
нових типів сорбентів – матеріалів на основі синтетичних (полістирен) або 
природних (хітозан) полімерів з привитими ковалентно лігандами різноманітної 
природи [1], серед яких поліфункціональні аліфатичні (імінодіоцтова кислота 
[2]), ароматичні (гідроксихінолін) [3]) та гетероароматичні [4], макроциклічні 
та інші фрагменти. Протягом певного часу накоплено досить велику кількість 
емпіричного матеріалу стосовно екстракційних характеристик  розроблених 
матеріалів. Тим не менше, слід звернути увагу на стихійний характер розробки 
матеріалу, необхідність систематизації даних і розробки ефективного підходу, 
який дозволить створити матеріал з певними екстракційними характеристиками 
(ступінь екстракції та селективність екстракції).  
Запропоновано метод, який передбачає квантовохімічні розрахунки 
енергій комплексоутворення. Методом ROHF у базисі 3-21G(d,p) розраховано 
енергії комплексоутворення обраних катіонів (Cu2+, Cd2+) з серією модельних 
лігандів – аналогів імінодіоцтової кислоти – як різниця між повними енергіями 
комплексів з сумою енергій катіону і ліганду. 
 
Встановлено, що ліганди типу 3 (з трьома координаційними центрами) є 
більш ефективними комплескоутворювачами (різниця в енергіях 
комплексоутворення складає 35-55 ккал/моль порівняно з лігандами типів 1 і 2), 
більш висока селективність, імовірно, може бути забезпечена лігандами типів 1 
і 2 (з двома центрами координації): енергія комплексоутворення є більш 
чуттєвою до змін залежно від структурних факторів, зумовлених природою 
ліганду.  
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